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1. Введение
Обработку поверхностей материалов и нанесе
ние покрытий осуществляют различными способа
ми с целью модификации структуры, улучшения
прочностных и иных свойств, увеличения срока
службы и т. д. Моделирование поведения материа
лов с покрытиями и тонкими пленками при меха
ническом нагружении, конечно, позволяет частич
но выявить особенности технологий. Формирова
ние структуры и свойств поверхностных слоев про
исходит непосредственно в процессе обработки и
является следствием разнообразных необратимых
процессов. Например, в ходе электроннолучевой
обработки наблюдаются нагрев и плавление, пере
распределение легирующих элементов. В свою оче
редь, изменение фазового и химического состава, а
также изменяющееся во времени неоднородное
температурное поле влекут за собой появление ме
ханических напряжений самой разной физической
природы. В ходе технологического процесса про
исходит частичное растворение одних фаз и выде
ление новых, наблюдаются процессы кристаллиза
ции и рекристаллизации, формирование пор и по
лостей, микроразрушение.
Более сложные физикохимические процессы
сопровождают обработку материалов потоками ио
нов, т. к. в подобных технологиях наблюдаются
сложные физикохимические процессы, приводя
щие к изменению состава и структуры. Экспери
ментатор имеет в своем распоряжении только ис
ходный материал, технологические условия и ко
нечный результат обработки и может лишь догады
ваться по косвенным данным о тех процессах, ко
торые привели к полученному результату. Более то
го, в условиях лабораторного эксперимента или ре
альной технологии не удается четко выявить роль
отдельных факторов в формировании структуры и
свойств материалов и их поверхностей. Поэтому
математическое моделирование в этой области
весьма актуально. Об этом свидетельствуют и пу
бликации [1–7] и др.
Математическое моделирование технологиче
ских процессов сталкивается с многочисленными
трудностями, обойти которые удается лишь при
целенаправленном решении конкретных задач [8].
Общего рецепта, к сожалению, предложить пока не
удается.
Например, процессы, которые приводят к фор
мированию свойств материалов, характеризуются
различными пространственными и временными
масштабами, что приводит к необходимости разра
ботки специальных численных алгоритмов. Имею
щиеся мощные пакеты не в состоянии решать свя
занные задачи.
Свойства исходных материалов известны с
большой погрешностью, что не дает уверенности в
численных значениях ни температуры в зоне обра
ботки, ни состава.
Формальнокинетические параметры химиче
ских реакций, фазовых переходов, коэффициенты
диффузии являются предметом изучения в различ
ных областях физики и химии. Несмотря на нали
чие большого количества прикладных термодина
мических пакетов, развитых методов молекуляр
ной динамики, методов Монте–Карло, использо
вание их для моделирования сложных технологи
ческих процессов затруднительно.
Даже если результатом моделирования является
конкретная структура и определенный фазовый со
став материала, покрытия или поверхностного
слоя, на основе известных методов механики
сплошных сред не представляется возможным оце
нить надежно механические свойства. В этом слу
чае весьма хорошим результатом будет оценка воз
можной области изменения механических свойств
материала в результате обработки, если известен
фазовый состав к концу процесса обработки.
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Еще одной проблемой всех технологий являет
ся оценка или предсказание остаточных напряже
ний, которые в значительной степени определяют
механические свойства.
Все эти проблемы имеют место как при тради
ционных способах обработки материалов с исполь
зованием высокоэнергетических источников, так и
при их обработке с целью получения заданной ми
кро и наноструктуры.
Из разнообразных методов обработки поверхно
стей остановимся на электроннолучевых техноло
гиях. Некоторые результаты обобщены в обзоре [9].
2. Разновидности электронно-лучевых технологий
модификации поверхностей и теплофизика
Электроннолучевые технологии поверхност
ной обработки и нанесения покрытий весьма раз
нообразны и отличаются как по технической орга
низации процесса и материалам, так и по мощности
используемых электроннолучевых установок [10].
Традиционно моделирование стадий технологиче
ских процессов обработки с использованием энер
гии электронного луча осуществляли в рамках тео
рии теплопроводности с введением эффективных
подвижных или неподвижных, распределенных
или точечных, поверхностных или объемных источ
ников тепла, соответствующих разным режимам
сканирования и разным технологическим параме
трам. Так, если плотность мощности электронного
луча не превышает q0~105...106 Вт/см2, источник те
пла можно считать поверхностным. В противном
случае необходимо учитывать объемное поглоще
ние энергии. Если обработка поверхности с помо
щью электронного луча осуществляется в режиме
сканирования, то для частот более 50 Гц эффектив
ный источник тепла оказывается распределенным
и характеризуется постоянной плотностью q0.
Характер распределения энергии в эффектив
ном источнике зависит от режима сканирования.
При обработке поверхностей импульсными сильно
точными электронными пучками результат зависит
не только от введенной энергии, но и от длительно
стей и количества импульсов и пауз между отдель
ными импульсами. В этом случае плотности энер
гии в электронном пучке оказываются настолько
высокими, что необходимо говорить об активации
материала в поверхностном слое или о его переходе
в особое структурнофазовое состояние [11]. Во всех
случаях математические модели поверхностной об
работки оказываются различными: различны не
только наборы определяющих процесс параметров
и учтенных явлений, геометрия, макроскопические
свойства, но и определяющие соотношения.
3. Разномасштабные процессы, 
протекающие совместно
Свойства поверхностей, формирующихся после
термической обработки, зависят от разнообразных
процессов, которые характеризуются различными
пространственными и временными масштабами.
Это приводит порой к непреодолимым, на первый
взгляд, трудностям вычислительного характера.
С одной стороны, различие масштабов позволяет
изучать разные процессы раздельно. Но за кадром
остается взаимовлияние разных процессов и свя
занные с этим нелинейные эффекты. Например,
диффузия в твердой фазе, с которой связывают
различные диффузионноконтролируемые процес
сы рекристаллизации, ползучести, спекания с уча
стием жидкой и твердой фаз, гетерогенные превра
щения, растворение и др., много медленнее, чем
перенос тепла теплопроводностью, и протекает в
масштабах, много меньших ширины теплового по
граничного слоя. Это относится к диффузии в
окрестности границы раздела реагентов и продук
тов реакции, в масштабе отдельно взятых частиц в
порошковой смеси [12–14].
В моделях макрокинетики это приводит к выде
лению специальных подзадач и построению осо
бых кинетических законов для скоростей превра
щения. Иная ситуация возникает при электронно
лучевой обработке материалов: перераспределение
примесей в прогретом слое или насыщение поверх
ности примесью из остаточной плазмы или адсорб
ционного слоя протекает в существенно неизотер
мических условиях. Совместное численное реше
ние задач теплопроводности и диффузии для твер
дой фазы, когда скорости изучаемых процессов
различаются на 3–5 порядков даже при повышен
ной температуре, приводит к необходимости раз
работки специальных алгоритмов [15, 16] или к
учету в моделях некоторых специфических особен
ностей.
В качестве примера рассмотрим простую задачу.
Предположим, что покрытие малой толщины h1,
предварительно нанесенное на подложку, содер
жит в своем составе легирующие элементы, кон
центрации которых обозначим как ai, i=1, 2. В на
чальный момент времени t=0 легирующие элемен
ты распределены в покрытии равномерно, а в под
ложке отсутствуют. При t>0 система со стороны по
крытия подвергается действию импульсноперио
дического источника тепла, например, потока
электронов. Полагаем, что радиус пучка электро
нов превышает поперечные размеры образца, что
позволяет ограничиться одномерной постановкой
задачи, которая включает в себя уравнение тепло
проводности и уравнения диффузии легирующих
элементов из покрытия в основу,
(1)
где Dij, i=1, 2 – парциальные диффузионные коэф
фициенты; T – температура; c, , T – теплоем
1 1 2
11 12
2 1 2
21 22
, 0, 0 ,
,
,
T
T Tc t z
t z z
a a aD D
t z z z
a a aD D
t z z z
 
  
 
  	 
 
 
  
 
  
 
 
 
   
 
  

 
 
 
   
 
Известия Томского политехнического университета. 2010. Т. 316. № 2
94
кость, плотность и коэффициент теплопроводно
сти, зависящие от температуры, концентраций
диффундирующих веществ и координаты (т. е. все
коэффициенты различны для покрытия и подлож
ки). Примем, что толщина покрытия h1 много ме
ньше, чем толщина подложки h. Кроме того, пусть
h1<

t*Dij1

; h1<

t* , где =T1/(c11); t* – характерное
время процесса, верхний индекс «1» у коэффици
ентов диффузии относится к покрытию. Эти нера
венства позволяют не рассматривать распределе
ние температуры и концентрации в покрытии.
Тогда в качестве граничного условия для темпе
ратуры при z=0 будет справедливо граничное усло
вие в виде дифференциального уравнения:
где слагаемое (T4–Te4) описывает тепловые поте
ри по закону СтефанаБольцмана;  – постоянная
Больцмана;  – степень черноты; Te – температура
окружающей среды или стенок вакуумной камеры,
а вид функции q(t) и начальные условия зависят от
описываемой стадии технологического процесса.
Для концентраций на границе имеем аналогич
ные условия:
Вдали от нагретой области источники и стоки
тепла и массы отсутствуют:
В начальный момент времени концентрация и
температура в покрытии однородны.
Зависимости теплофизических свойств от тем
пературы аппроксимируются полиномами. Коэф
фициенты диффузии в общем случае зависят от
концентраций по степенному закону, а от темпера
туры – по закону Аррениуса. Теплоемкости ве
ществ резко возрастают в окрестности температур
плавления, причем покрытие и подложка в общем
случае имеют различные температуры плавления
Tph,1, Tph.
Матрица диффузионных коэффициентов дол
жна удовлетворять определенным требованиям.
Так, в трехкомпонентной системе должно выпол
няться неравенство D11D22–D12D21>0, следующее из
термодинамических ограничений.
Использование специально разработанного ал
горитма [15], основанного на описании задач те
плопроводности и диффузии на раздельных согла
сованных сетках (имеющих общие узлы), позволи
ло сократить время счета для одного варианта в
10...100 раз.
Анализ результатов численного решения задачи
для модельной системы показывает, что распреде
ление и максимальное значение температуры и
концентрации в обрабатываемом образце зависят
от максимальной плотности мощности, числа и
длительности импульсов, а так же от частоты ис
точника. На рис. 1, а, б, в качестве примера пред
ставлена зависимость температуры от времени в
точке z=0. К концу первого импульса (рис. 1, а, б,
кривая 1) длительностью 0,005 с температура в по
крытии и на поверхности подложки при данном
наборе параметров не превышает 1100 К. За это
время концентрация легирующих элементов в по
крытии изменяется слабо (рис. 1, в, кривая 1).
Диффузия наблюдается лишь при температуре
T*>700...900 К и протекает в поверхностном слое за
t0,02 с. Второй импульс, действующий за пер
вым после времени паузы tp=0,015 с, приводит к
большему повышению температуры, которая уско
ряет диффузию так, что за время второго импульса
и при остывании до температуры T* концентрация
элементов в покрытии уменьшается до a1* 0,01173,
а a2* 0,1212.
Пяти импульсов (рис. 1, а, б, кривые 4) доста
точно для того, чтобы концентрация первого эл
емента a1 в покрытии уменьшалась почти до нуля, а
трех – до a2*0,00982. Пики на кривой зависимости
температуры от времени соответствуют окончанию
импульсов, плато – плавлению (во время действия
третьего импульса и кристаллизации – при остыва
нии после 5 импульсов). Концентрации легирую
щих элементов в покрытии во времени практиче
ски отслеживают поведение температуры
(рис. 1, в, г).
Пространственные распределения температуры
и концентраций в подложке в различные моменты
времени, получаемые при численном решении, ил
люстрируют тот факт, что ширина диффузионной
зоны xD, много меньше (на 3–5 порядков) ширины
зоны прогрева xT, где температура превышала
700...900 К в ходе обработки. Численные значение
a1*, a2* в покрытии к окончанию процесса обработки
и величины xT, xD существенно зависят от параме
тров внешнего воздействия. Такие зависимости
представляют интерес для конкретных систем.
Учет перекрестных диффузионных потоков и зави
симостей коэффициентов диффузии от концентра
ций также оказывает существенное влияние на ди
намику процесса, что в моделях термической обра
ботки [4, 5] и др. не анализировалось.
4. Зависимость свойств от структуры и состава
Вопрос о зависимости свойств от состава и
структуры должен изучаться специальным обра
зом. Практически во всех известных моделях авто
ры обращают внимание только на зависимости
свойств от температуры. Но это не решает пробле
мы. В процессе обработки материала или покрытия
получается новый материал с заранее неизвестным
фазовым и химическим составом, а, следователь
но, с неизвестными свойствами. Надежных теорий,
которые были бы пригодны на этот случай, не су
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ществует, и приходится довольствоваться полуэм
пирическими моделями, догадками и интуицией.
Если для свойств композиционных материалов
имеются более или менее обоснованные теории, то
зависимость свойств от химического состава – это
предмет исследования. Поэтому не стоит ожидать
от моделей технологических процессов обработки
материалов и их поверхностей «точных» цифр или
«совпадения» расчетных или экспериментальных
зависимостей. В конечном итоге хотелось бы полу
чить в результате моделирования такую цепочку
сведений «исходные материалы – режимы обра
ботки и условия + геометрия – образец с новыми
свойствами, также рассчитанными в рамках моде
лей». Пример «пробных» результатов в этом напра
влении кратко описан в разделе 7 настоящей
статьи.
5. Химическая кинетика
Химические превращения, протекающие в зоне
обработки, могут как сопутствовать основному
процессу (например, лимитируя процессы раство
рения, приводя к образованию переходных слоев и
т. п.), так и быть определяющими в формировании
свойств покрытий и поверхностей. Если в первом
случае зачастую можно учесть тепловыделение и
теплопоглощение в ходе реакций и наличие соот
ветствующих стадий за счет изменения эффектив
ных свойств или технологических параметров (на
пример, как это делается в теплофизических мо
делях сварочных процессов), то во втором случае
необходим анализ кинетики превращения в пол
ном объеме. Здесь при построении моделей по
являются трудности иного характера: для боль
шинства химических и фазовых превращений, на
блюдаемых или применяемых в процессах обра
ботки, кинетические данные неизвестны или дан
ные разных авторов существенно различаются.
В [17–19] использован классический подход, опи
рающийся на химическую термодинамику и позво
ляющий пользоваться при формулировке любых
моделей стандартными таблицами. Возможности
известных термодинамических пакетов и связан
ные с ними проблемы обсуждаются, например, в
[20]. Но ничего иного, к сожалению, пока предло
жить не удается.
В качестве примера приведем некоторые ре
зультаты исследования модели синтеза материала
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Рис. 1. Зависимость температуры и концентрации легирующих элементов от времени в точке z=0 при q0: а, в) 5.104; б,
г) 6,1.104 Вт/см2; n=1 (1); n=2 (2); n=3 (3); n=5 (4); ti=0,005 с, tp=0,015 с
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на подложке цилиндрической формы в условиях
регулируемого нагрева электронным пучком. Ма
тематическая модель соответствует рис. 2 и вклю
чает подзадачи теплопроводности и химической
кинетики, которые здесь не приводим.
Кинетическая задача записана в соответствии с
диаграммой состояния системы TiNi в области
атомных концентраций, интересных с практиче
ской точки зрения, и соответствует системе реак
ций:
Ti+NiTiNi;   2Ti+NiTi2Ni;   Ti+3NiTiNi3.
Исследованы следующие варианты организа
ции процесса, когда диаметр прессовки 2Rc:
• меньше диаметра подложки 2Rc<2Rb и внешний
источник нагревает только поверхность прес
совки, т. е. R=Rc. Начальная температура осно
вы Tw=1073 K. Нагрев прекращается, если сред
няя температура прессовки достигает Ts=1073 K
(рис. 2, а);
• меньше диаметра подложки 2Rc<2Rb, а поверх
ность прессовки нагревается постоянным ис
точником, меньшего размера (рис. 2, б);
• равен диаметру основы 2Rc=2Rb, поверхность
прессовки нагревается постоянным источни
ком, меньшего размера (рис. 2, в).
Результатом каждого расчета является поле тем
пературы в заданные моменты времени, динамика
изменения максимальной температуры, распреде
ление мольных и массовых концентраций химиче
ских соединений, атомных концентраций свобод
ных и связанных элементов в заданные произволь
ные моменты времени, а также изменение во вре
мени среднеинтегральных концентраций всех ве
ществ и тепловыделения (поглощения тепла) в хи
мических реакциях. В качестве примера далее на
рисунках показаны пространственное распределе
ние титана (рис. 3) в прессовке в процессе синтеза
соответствующего второму режиму синтеза (в раз
личные моменты времени, титан расходуется) и из
менение во времени среднеинтегральных концен
траций титана (верхняя строка на рис. 4) и TiNi
(нижняя строка на этом же рисунке) для разных
условий организации процесса. Как видно, дина
мика процесса существенно зависит от условий
инициирования реакции. Перегибы на концентра
ционных кривых связаны с подключением реакций
в разных частях образца.
В любом случае состав покрытия (прессовки)
после синтеза оказывается неоднородным. Но,
варьируя параметры электроннолучевого воздей
ствия и условия нагрева, можно найти такие усло
вия организации процесса, что неоднородностью
фазового состава после синтеза можно будет пре
небречь [21].
6. Остаточные напряжения
Вопрос об оценке механических напряжений в
зоне обработки является весьма актуальным. Из
вестные в механике подходы к оценке остаточных
напряжений, вообще говоря, не дают представле
ния о том, с какими необратимыми процессами
они связаны. На практике же важно знать, как из
меняются напряжения в зоне обработки при изме
нении технологических параметров, состава обра
батываемых слоев и сопутствующих физикохими
ческих превращений. В этом случае плодотворным
оказывается путь, основанный на термодинамике
необратимых процессов, вернее, ее обобщении на
деформируемые среды с химическими превраще
ниями и диффузией. Подробно обобщение модели
механики с использованием идей термодинамики
описано, например, в [22, 23]. Примеры моделей
технологических процессов, где используется этот
подход, представлены в [24].
7. Оценка механических свойств 
обработанных поверхностей
В серии публикаций [9, 17, 25] и др. представле
ны частные варианты модели технологического
процесса электроннолучевой обработки поверх
ности металлов с использованием модифицирую
щих частиц [26]. В ванну расплава, формирующую
ся за движущимся источником энергии, соответ
ствующим сканирующему электронному лучу и пе
ремещающейся в перпендикулярном направлении
плоской детали, поступают частицы, свойства и со
став которых могут быть различными (что зависит
от целей обработки). Частицы могут растворяться
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Рис. 2. Иллюстрации к организации первого (а), второго (б), третьего (в) режимов синтеза
? ? ?
полностью или частично, вступать в химические
превращения или поглощать тепло и быть центра
ми кристаллизации.
Установлено, что в случае частично раствори
мых частиц в зависимости от технологических па
раметров возможно образование как компози
ционного, так и однородного (гомогенного) моди
фицированного поверхностного слоя. Вследствие
изменения в ходе процесса химического состава
поверхностного слоя (образования, например, не
прерывного ряда растворов), причем различным
образом в разных частях поверхности (что зависит
от различных условий нагрева и охлаждения), ме
няются не только температура кристаллизации,
эффективная теплоемкость, но и результирующие
механические свойства.
На рис. 5–7 представлен пример, иллюстри
рующий возможность оценки области изменения
модуля упругости в результате модификации по
верхности. Результат зависит от технологических
параметров. Расчет проведен для системы никель
медь. Некоторые технологические параметры на
меренно выбраны так, чтобы результаты были вид
ны как можно более четко: V=1 см/с (скорость дви
жения источника), k0=0,8·104 1/с, q0=4200 Вт/см2,
qm0=1,5 1/с (константа растворения, максимальная
плотность мощности, расход частиц), h0=hp=5 см
(ширина сканирования и ширина области, в кото
рую попадают частицы).
Так, рис. 5 дает представление о форме ванны
расплава (темносерый цвет) и зоны термического
влияния (средняя область) для двух различных мо
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Рис. 3. Пространственное распределение титана в прессовке в различные моменты времени t: 1) 0,1; 2) 0,6; 3) 0,8; 4) 1,4; 5) 1,6;
6) 3,0 с
1 2 
3 4 
5 6 
ментов времени. Частичное растворение частиц
иллюстрируют поверхности на рис. 6 для тех же
моментов времени. Рис. 7 дает верхнюю и нижнюю
оценку для эффективного модуля упругости в об
работанной к моменту t=10 с области. Учитывая,
что растворение или структурообразование может
протекать и в процессе остывания образца, а сам
процесс термической обработки может быть мно
гопроходным, в результате подобных расчетов мо
жем описать эволюцию модуля упругости при
варьировании технологических параметров в за
данном диапазоне.
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Рис. 4. Зависимость интегральных концентраций от времени для различных значений начальной температуры основы
Tw: 1) 1073; 2) 1273; 3) 1473 K
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Выводы
1. Дано представление о развиваемом авторами
подходе к моделированию технологических
процессов поверхностной обработки материа
лов и нанесения покрытий, а также возника
ющих при этом проблемах.
2. Для подробного описания необратимых физи
кохимических явлений, приводящих к измене
нию свойств материалов в процессе синтеза и
обработки, предложены модели технологиче
ских процессов, основанные на неравновесной
термодинамике.
3. Все предложенные модели используют опыт,
накопленный в макрокинетике и химикотех
нологическом моделировании, и позволяют в
отличие от чисто теплофизических моделей
изучать в динамике то, что обычно скрыто от
глаз экспериментаторов.
4. Результаты численного моделирования по
определению химического и фазового состава
поверхностных слоев и синтезированных ма
териалов можно использовать для оценки ме
ханических, теплофизических и иных
свойств.
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Рис. 5. Поле температуры в моменты времени t: а) 10; б) 18 с
Рис. 6. Доля нерастворившихся частиц в моменты времени t: а) 10; б) 18 с
Рис. 7. Модуль упругости в зоне обработки. Оценка: а) верхняя; б) нижняя
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